






场光学方法 ,获得关于单分子的光谱学信息 ,并成为研究大分子构象的有效途径之一。 如已




外 ,还提供了更为详细的信息。 这方面的努力不仅对有关学科领域提出更多更高的挑战 ,还
将极大地促进扫描显微技术的发展。
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1998年 10月 13日 ,瑞典皇家科学院宣布:将 1998年度诺贝尔化学奖授予两位成就卓
著的量子化学家—— 美国加利福尼亚大学的沃尔特· 库恩 ( Wal ter Kohn, 1923年出生 )





化学来源于生产实践。百余年来 ,一些重要的化学原理和规律 ,如门捷列夫元素周期律 ,
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都是根据实验总结归纳出来的。元素周期律的本质在 1925年量子理论出现后才真正得以揭
示。从 1927年 Heitler-London用量子力学处理氢分子起 ,化学的一个新分支——量子化学
悄然兴起。量子化学的每一次重大突破 ,都深刻地影响并推动了整个化学学科的发展。从 50
年代到 80年代 ,由于提出了新的化学概念和化学思想 ,量子化学曾 4次荣登诺贝尔奖领奖
台。这些新概念和新思想不断加深了人们对化学现象微观本质的认识。 本年度量子化学第








数学方程是如此复杂 ,以至于它们无法求解。” 沃尔特·库恩和约翰· 波普尔正是发展了量
子化学理论和计算方法 ,解决了如此重大的科学问题而荣获 1998年诺贝尔化学奖。
狄拉克的观点在 1929年是无可非议的 ,因为人脑的运算确实无法解决预期的庞大的计
算。进入 60年代 ,计算机的发展使整个科学的格局悄然地发生了变化。 当人们应用计算机

















简单地说 ,应用波普尔的方法 (程序 ) ,人们把一个分子或一个化学反应的特征输入计算机
中 ,所得到的输出结果就是该分子的性质或该化学反应可能如何发生的具体描述 ,这些计算
结果通常被用于形象地注释或预测实验结果。通过设计 GAUSSIAN程序 ,波普尔使他的计
算方法和技术容易地被研究者所采用。 该程序的第一版本 GAUSSIAN70于 1970年完成。






定结构和激发态结构 ;分子的电学、磁学和光学性质 ;分子谱学 (从 NMR到 X射线衍射 ) ;
化学和生物化学中的反应机制 ;给定位能后的分子间相互作用 (用于研究大分子 ,溶剂效
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